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Abstract：The metabolomics dataset is disturbed by various stimuli inevitably. The main task for metabolo⁃
mics data preprocessing is to reduce the impacts of the disturbing factors. In present work, the formation of data
variance and their distribution in feature space are analyzed. Furthermore, a new method to filtrate unknown disturb⁃
ing factors is proposed and the significance of interesting factors is improved. The efficiency of the new filtering al⁃
gorithm is estimated by real metabolomics dataset. Comparing with orthogonal signal correction (OSC) method, the
experiment shows that the new method is superior in reducing unknown disturbing factors and retaining useful in⁃
formation and intrinsic individual differences in organisms. In addition, it can also prevent the overfitting of model
and make the subsequent statistical analysis more reliable.
























1.1 数据的方差分析（ANalysis Of VAriance, ANO⁃
VA）
设 观 测 数 据 矩 阵 为 X=(xlnm) 。 其 中
l= 1,2,⋯,L, 表示系统受到具有 L个因素水平的












(xlnm - x̄ ∙∙m)2 ，










Nl ；x̄ ∙∙m 表示第 m个变量在数据集中的均
























































































（2）对每一组样本 Xl 进行如下 PCA 分析：Xl=
TP'+E。从 i=1开始，依次提取Xl的第 i个主成分，并
计算第 i个次成分所解释的方差比例 αi ，直到 αi  α0
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为止。
（3） 删 除 前 i 个 主 成 分 ，重 构 数 据
X *l =Xl -TP' 。其中，T=（T1,T2,...,Ti），P=（P1，P2,...,
Pi）。
（4）用 X *l （l=1，2，…, L）重组新的数据矩阵X*，
抑制未知干扰因素的影响。
上述算法称为基于 PCA 的滤波方法（简称
















采用等间隔积分方法将 0.5 ~ 8.8 ppm区间的谱数据
积分为178个点。由于ANOVA分析要求每个实验组
应具有相同的样本数，先对OM,OF,VM和VF 4个组
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示两类样本得分的标准差。
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（b）滤波后的得分图（▼: OF, ●: OM，■:VM，▲:VF）
图2 PCF滤波前后的PLS-DA分析结果
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